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TÓM TẮT 

Phương pháp phần tử hữu hạn nguyên tử (AFEM) được phát triển để xác định đặc trưng 
đàn hồi của ống các bon na nô đơn lớp, ống boron nitride (BN), tấm BN và graphen. Sử dụng 
cùng các hằng số lực, kết quả mô đun đàn hồi khi tính bàng AFEM sai khác so với kết quả tính 
bằng động lực phân tử khoảng 5 %. Bên cạnh đó, kết quả tính bằng AFEM được so sánh với các 
phương pháp khác rất phù hợp. Điều đó cho thấy AFEM là một phương pháp đơn giản, nhanh 
chóng xác định đặc trưng đàn hồi cho các vật liệu cấu trúc na nô. 

Từ khóa: phương pháp phần tử hữu hạn nguyên tử, đặc trưng đàn hồi, vật liệu na nô. 

1. GIỚI THI ỆU 

Vật liệu na nô có cấu trúc lưới lục giác hay lưới tổ ong (Hình 1) đã được nghiên cứu trong 
những năm gần đây do những đặc tính ưu việt của chúng như làm chất gia cường cho vật liệu 
composite hay ứng dụng trong các thiết bị điện tử. Đầu tiên là năm 1991 khi ống các bon na nô 
được phát hiện trong phòng thí nghiệm [1].  

 
Hình 1. Mô hình a) cấu trúc tấm vật liệu bao gồm hai kiểu nguyên tử khác nhau,                                            

b) thí nghiệm kéo đúng tâm, c) thí nghiệm trượt thuần túy. 
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 Đến năm 1993 ống các bon na nô đơn lớp (SWCNT) cũng được tìm ra [2]. Theo sau sự 
phát hiện ra graphen vào năm 2004, tới nay đã có thêm khoảng trên 20 loại vật liệu na nô có cấu 
trúc hình lục giác được dự đoán tồn tại trên lí thuyết. Trong đó có graphen [3] và BN [4 - 6] đã 
được tổng hợp trong thực tế.ưSau khi các vật liệu na nô trên được phát hiện, chúng cần được 
tính toán các đặc trưng cơ, lí, hóa để nhằm phục vụ cho sản xuất đại trà cũng như trước khi ứng 
dụng chúng trong thực tế. Trong khi tiến hành thực nghiệm ở thang na nô là rất khó khăn và đắt 
đỏ, việc mô phỏng số có vai trò quan trọng trong việc dự đoán các đặc trưng đàn hồi của các vật 
liệu na nô. 

Phương pháp lí thuyết mật độ phiếm hàm (DFT), động lực học phân tử (MD) và tính toán 
tight-binding (TB) là những phương pháp mô phỏng tiên tiến cho kết quả chính xác, tuy nhiên 
chúng tốn nhiều thời gian tính toán. 

Phương pháp phần tử hữu hạn trong nguyên tử (AFEM) đã được phát triển để tính toán cho 
các cấu trúc vật liệu na nô một cách hiệu quả [7 - 11]. Trong AFEM, nguyên tử được coi như các 
nút, chuyển vị của nguyên tử coi như chuyển vị của nút. Các phần tử trong AFEM được tạo ra để 
mô tả tương tác các thành phần thế năng giữa các nguyên tử. Thế năng của hệ được tính từ thế 
năng của mỗi phần tử. Đạo hàm bậc hai theo tọa độ các nút cho ra ma trận độ cứng của hệ. Tới 
đây, việc tính toán tương tự như trong phương pháp phần tử hữu hạn truyền thống (FEM). 

Trong nghiên cứu này, AFEM được phát triển dựa trên hàm thế năng dạng hàm điều hòa để 
dự đoán đặc trưng đàn hồi của vật liệu có cấu trúc na nô. Ở biến dạng nhỏ, biến dạng dài và biến 
dạng góc của liên kết có thể được biểu diễn qua chuyển vị của mỗi nguyên tử và các hằng số lực. 
Hai kiểu phần tử được xây dựng trong bài báo này để mô tả cho biến dạng dài và biến dạng góc 
tương ứng. Ma trận được đưa ra dưới dạng hiển. Thông qua mô phỏng thí nghiệm kéo đơn trục 
và thí nghiệm trượt thuần túy (Hình 1), đặc trưng đàn hồi của ống các bon na nô đơn lớp, tấm 
graphen, ống và tấm BN đơn lớp được tính toán. Kết quả được so sánh với phương pháp MD 
cũng như các tài liệu khác để thấy được tính đúng đắn của nghiên cứu này. 

2. THIẾT LẬP MÔ HÌNH 

2.1. Mô hình cơ học phân tử 

 Thế năng tương tác giữa các nguyên tử có thể được biểu diễn bằng tổng thế năng tương 
tác liên kết và thế năng tương tác phi liên kết [12-14]: 

elvdwr EEEEEEE +++++= ωτθ  (1) 

 Xét trong biến dạng nhỏ, các hàm điều hòa thường được sử dụng để mô hình hóa cho thế 
năng biến dạng kéo 

rE và biến dạng góc θE như sau: 
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trong đó: e
ijlδ  là biến dạng dài của liên kết thẳng thứ e giữa hai nguyên tử i và nguyên tử j, e

ijkδθ
là biến dạng góc giữa hai liên kết thẳng ij  và jk (Hình 2). M và N tương ứng là tổng số biến dạng 

dài và biến dạng góc. e
rC  và e

ijkC  là hằng số lực tương ứng cho biến dạng dài và biến dạng góc. 



 
 

Nguyễn Danh Trường, Lê Minh Quý  

256 

Với những tấm vật liệu cấu tạo bởi 2 loại nguyên tử (Hình 1a) sẽ có hai giá trị e
ijkC  tương ứng 

phụ thuộc vào nguyên tử ở đỉnh của góc có biến dạng. Trong Hình 2b, nguyên tử i và k là cùng 
loại. 

 

Hình 2. Mô hình hai kiểu phần tử a) phần tử biến dạng thẳng lij và biến dạng dài δl ij;                                             
b) phần tử biến dạng góc ijkθ  và biến dạng góc 

ijkδθ . 

τE , ωE , 
vdwE , và 

elE  tương ứng là thế năng đến từ biến dạng xoắn, đảo liên kết, lực van der 

Waals và tương tác điện tử. Tất cả được bỏ qua trong giới hạn của nghiên cứu này.  

2.2. Mô hình phần tử hữu hạn 

2.2.1. Xây dựng mô hình tấm và ống vật liệu na nô 

Tấm na nô đơn lớp được tạo ra từ hai thông số là chiều dài liên kết (l0) và góc liên kết (θ) ở 
vị trí cân bằng ban đầu (Hình 1). 

Các đặc trưng cơ học của tấm phụ thuộc vào kích thước tấm (tức số lượng nguyên tử ít hay 
nhiều). Qua kết quả tính toán ở Bảng 1, chúng tôi nhận thấy với vật liệu graphen từ tấm kích 
thước 10×10 nm gồm 4032 nguyên tử trở đi giá trị mô đun đàn hồi theo hai phương không còn 
thay đổi nhiều trong khi khối lượng, thời gian tính toán tăng đáng kể. Do đó, tấm kích thước 
vuông gồm 4032 nguyên tử được chọn để mô phỏng cho graphen cũng tấm BN trong nghiên cứu 
này. 

Bảng 1. Mô đun đàn hồi hai chiều Ys (N/m) của graphen phụ thuộc vào kích thước tấm vuông. 

Kích thước (nm) 

(Số nguyên tử) 

≈ 3 × 3 

(364) 

≈ 5 × 5 

(1008) 

≈ 8 × 8 

(2584) 

≈ 10×10 

(4032) 

≈12 × 12 

(5800) 

≈14 × 14 

(7656) 

Ys (N/m) phương armchair 335,5 342,7 346,0 347,0 347,6 348,0 

Ys (N/m) phương zigzag 358,6 355,0 353,3 352,6 352,2 352,0 

Mô hình ống vật liệu na nô được tạo ra bằng cách cuộn tấm vật liệu theo phương véc tơ 
hC
�

. 

Khi hC
�

 trùng với phương zigzag (phương x) ta có ống dạng zigzag (n,0), 
hC
�

 trùng với phương 

armchair (phương y) ta có ống dạng armchair(n,n). 

Xét tấm vật liệu na nô gồm N nguyên tử (nút). Gọi (xi, yi, zi) là tọa độ trong không gian của 
nguyên tử thứ i. Trong đó phương trục z vuông góc với mặt phẳng tấm. Vị trí của nguyên tử i 
sau khi cuộn tấm thành ống là (Xi, Yi, Zi) sẽ được xác định qua biểu thức sau: 

Khi hC
�

 trùng với phương zigzag: 

l ij δl ij
θijk

a) b)

i             j

k

i             j
δθijk
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( ) ( )sin / ; ; cos / 1i i i i i iX R x R Y y Z R x R = = = −   (4) 

Khi 
hC
�

 trùng với phương armchair: 

( ) ( ); sin / ; cos / 1i i i i i iX x Y R y R Z R y R = = = −   (5) 

trong phương trình (4) và (5), bán kính ống | | /2hR C π=
�

. 

Qua kết quả tính toán ở Bảng 2 cho thấy mô đun đàn hồi của SWCNT phụ thuộc khá nhiều 
vào tỉ lệ chiều dài trên đường kính ống (L/d). Khi chiều dài đủ lớn so với đường kính thì giá trị ít 
thay đổi hơn. Cụ thể với vật liệu SWCNT, từ giá trị  L≈15d trở đi, mô đun đàn hồi đã khá ổn 
định. Do đó, tỉ lệ L≈15d được chọn để xây dựng mô hình SWCNT cũng như cho ống BN. 

Bảng 2. Mô đun đàn hồi hai chiều Ys (N/m) của SWCNT phụ thuộc vào tỉ lệ L/d. 

Chỉ số, đường kính ống L ≈ 5d L ≈ 10d L ≈ 15d L ≈ 20d L ≈ 22d 

(10,0); d=0,783 nm 337,7 339,5 340,1 340,4 340,5 

(10,10); d=1,356 nm 347,6 348,2 348,4 348,5 348,5 

2.2.2. Thiết lập ma trận độ cứng phần tử 

Ta có thế năng biến dạng của một phần tử hai nút (hình 2a): 

( )21

2
e e e
r r jiE C lδ=  (6) 

Xét tương tác giữa hai nguyên tử i và j. Khoảng cách giữa chúng, e
jil , có thể được biểu diễn 

thông qua tọa độ (xi, yi, zi) của nguyên tử i và tọa độ (xj, yj, zj) của nguyên tử j như sau: 

( ) ( ) ( ) ( )2 2 2 2e
ji i j y j i jl x x y y z z= − + − + −  (7) 

Đạo hàm hai vế phương trình (7), ta có: 

( )( ) ( ) ( ) ( )( )e e
ji ji i j i j i j i j i j i jl l x x x x y y y y z z z zδ δ δ δ δ δ δ= − − + − − + − −  (8) 

Đặt 1qxi =δ , 2qyi =δ , 3qzi =δ , và 4qxj =δ , 5qyj =δ  và 6qzj =δ  là các chuyển vị của nguyên 

tử i và j theo các trục x, y, và z tương tứng. Phương trình (8) trở thành: 

( ) ( ) ( )1 4 2 5 3 6

1e
ji ij ij ije

ji

l x q q y q q z q q
l

δ  = − + − + − 
 (9) 

Trong đó:  

 , ,ij i j ij i j ij i jx x x y y y z z z= − = − = −  (10) 

ở trạng thái chưa biến dạng, ta có 
0

e
jil l= , với l0 là chiều dài của liên kết thẳng ở trạng thái cân 

bằng ban đầu. 

Thay phương trình (9) vào phương trình (6) ta có: 
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( )
( ) ( ) ( ) 2

1 4 2 5 3 62

02

e
e r
r ij ij ij

C
E x q q y q q z q q

l
 = − + − + − 

, (11) 

trong đó { }Tr qqq 621 ,...,,=q  là véc tơ chuyển vị nút của phần tử ba nút. 

Đạo hàm bậc hai của hàm thế năng được xác định từ phương trình (11) theo chuyển vị nút 
cho ta được ma trận độ cứng của phần tử hai nút: 

.6...2,1,, =
∂∂

∂= pm
qq

E
k

pm

e
rr

mp
 (12) 

Lập luận tương tự, thế năng của phần tử ba nút (hình 2b) có dạng như sau: 

( )2
2
1 e

ijk
e
ijk

e CE δθθ =
 

(13) 

trong đó góc ijkθ  giữa hai véc tơ l ji và l jk có thể được tính từ biểu thức sau: 

. cosji jk ijk ij kj ij kj ij kjl l x x y y z zθ = + + , (14) 

trong đó , ,ij ij ijx y z  và , ,kj kj kjx y z  ký hiệu tương tự như (10): 

Đạo hàm hai vế của phương trình (14) ta có: 

sin cosji jk ij kj ij kj ij kj ij kj ij kj ij kj
ijk ijk

ji jk ji jk ji jk ji jk ji jk ji jk ji jk

l l x x y y z z x x y y z z

l l l l l l l l l l l l l l

δ δ δ δ δ δ δ δ
δθ θ θ

     
= + − + + − + +          
     

 (15) 

Chú ý rằng: 

1 4 2 5 3 6 7 4 8 5 9 6; ; ; ; ;ij ij ij kj kj kjx q q y q q z q q x q q y q q z q qδ δ δ δ δ δ= − = − = − = − = − = −
 

(16) 

trong đó q7, q8, và q9 là chuyển vị của nguyên tử k theo các phương x, y, và z tương ứng. 

Đối với cấu trúc tấm hình lục giác ở điều kiện chưa biến dạng ban đầu, ta có l ji = l jk = l 0 và 
0120ijkθ = .   

Chú ý đến phương trình (9), từ phương trình (15) cho ta: 

( )( ) ( )( ) ( )( )
( ) ( ) ( )( ) ( ) ( )

1 4 2 5 3 6

2
0 4 7 5 8 6 9

cos cos cos1

sin cos cos cos

ij jk ij jk ij jke
ijk

jk ij jk ij jk ij

x x q q y y q q z z q q

l x x q q y y q q z z q q

θ θ θ
δθ

θ θ θ θ

 + − + + − + + −
 =
 + + − + + − + + −   

(17) 

Thay phương trình (17) vào phương trình (13) ta có: 

( )
( )( ) ( )( ) ( )( )

( ) ( ) ( )( ) ( )( )

2

1 4 2 5 3 6

22
4 7 5 8 6 90

cos cos cos

cos cos cos2 sin

e
ij jk ij jk ij jkijke

jk ij jk ij jk ij

x x q q y y q q z z q qC
E

x x q q y y q q z z q ql
θ

θ θ θ

θ θ θθ

 + − + + − + + −
 =
 + + − + + − + + − 

(18) 

Ma trận độ cứng θk của phần tử 3 nút biến dạng góc được xác định như sau: 

.9...2,1,, =
∂∂

∂= pm
qq

E
k

pm

e

mp
θθ

 

(19) 

2.2.3. Thiết lập và giải hệ phương trình đặc trưng  
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 Về bản chất AFEM hoàn toàn khác so với FEM truyền thống. Về hình thức thì AFEM lại 
có những điểm giống FEM truyền thống ở điểm sau:  

i) Ma trận độ cứng tổng thể K , véc tơ chuyển vị nút tổng thể Qvà véc tơ lực nút tổng thể 
F  của hệ được ghép nối tương ứng từ ma trận độ cứng, véc tơ chuyển vị và véc tơ lực nút của 
các phần tử. 

ii ) véc tơ chuyển vị nút và véc tơ lực nút nhận được từ điều kiện biên tương ứng sau khi 
giải phương trình đặc trưng: 

FQK =. . (20) 

 Việc thiết lập và giải phương trình (20) được lập trình trên phần mềm Matlab. Bài toán 
kéo đúng tâm đơn trục và bài toán trượt thuần túy (xem Hình 1) được mô phỏng để tìm đặc 
trưng đàn hồi của các tấm vật liệu graphen, BN, ống BN và SWCNT. Thông số của các vật liệu 
được đưa ra trong Bảng 3. 

Bảng 3. Các hằng số lực và chiều dài liên kết ban đầu của liên kết C-C và B-N ở nhiệt độ 0 K. 

Vật liệu 
Nguyên 

tử 1 
Nguyên 

tử 2 

e
rC , 

kcal/(mol.Å2) 

eC121 , 

kcal/(mol.rad2) 

eC212, 

kcal/(mol.rad2) 

l0 
(Å) 

Graphen, SWCNT C C 1051 195 195 1,42 

Ống và tấm BN B N 856 95 191 1,45 

Trong đó chiều dài liên kết ban đầu l0 được lấy từ tài liệu tham khảo [15]; các hằng số lực 
của liên kết C-C được tham khảo từ [16], của liên kết B-N tham khảo từ [17]. 

 Mô đun đàn hồi Y và mô đun trượt G được tính dựa trên biến dạng và ứng suất tương ứng 
như sau: 

;Y G
σ τ
ε γ

= = , (21) 

trong đó σ vàε là ứng suất pháp và biến dạng dài trong thí nghiệm kéo đúng tâm; τ và γ  là ứng 
suất tiếp và biến dạng góc trong thí nghiệm trượt thuần túy của tấm. 

Gọi t là độ dày của tấm vật liệu. Ta có mô đun đàn hồi hai chiều, Ys, và mô đun đàn hồi 
trượt hai chiều, Gs, được xác định như sau:  

Ys = Yt và Gs = Gt. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Kết quả của mô hình tấm 

 Kết quả được đưa ra trong Bảng 4 cho thấy rằng mô đun đàn hồi và mô đun đàn hồi trượt 
tính bởi phương pháp AFEM cho kết quả thấp hơn khoảng 5 % so với kết quả tính được từ 
phương pháp MD. Trong khi đó, hệ số poisson có được từ phương pháp AFEM tăng nhẹ so với 
kết quả tính được từ phương pháp MD. Và trong cùng một loại vật liệu, hệ số poisson theo 
phương zigzag cao hơn so với phương armchair. Tuy nhiên, sai khác đó chỉ khoảng 0,01 nên có 
thể bỏ qua. Sai lệnh kết quả hệ số poisson tính bằng AFEM so với kết quả tính bằng MD trong 
Bảng 4 là rất nhỏ, khoảng 0,5 %. Nói chung, các kết quả tính toán bằng phương pháp AFEM là 
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rất gần với các kết quả tính bằng mô phỏng MD. Điều đó cho thấy tính đúng đắn của phương 
pháp AFEM được đề xuất trong nghiên cứu này. 

Bên cạnh đó, các kết quả tính toán đặc trưng đàn hồi của vật liệu sử dụng AFEM cũng 
được so sánh với các kết quả tính toán bằng các phương pháp khác được liệt kê trong bảng 4. Sử 
dụng phương pháp AFEM tính ra mô đun đàn hồi hai chiều của graphen là 353 N/m (phương 
zigzag) và 347 N/m (phương armchair); mô đun đàn hồi trượt là 152 N/m và hệ số poisson xấp 
xỉ 0,18. Các kết quả đó rất gần với các kết quả của các tác giả khác như: Yakobson [18] sử dụng 
mô hình vỏ mỏng dựa trên hàm thế Tersoff-Brenner, Popov và cộng sự [19] sử dụng mô hình 
động lực học tinh thể, Kudin và cộng sự [20] sử dụng mô hình vỏ dựa trên tính toán DFT, cũng 
như Sahin và cộng sự trong các tài liệu [15]. Và kết quả thu được từ AFEM cũng rất sát với kết 
quả đo từ thực nghiệm [21 - 23], khi độ dày tấm được giả thiết t = 3,35 Å. 

Bảng 4. Đặc trưng đàn hồi của tấm graphen và tấm BN đơn lớp được nghiên cứu và so sánh với các kết 
quả của các nghiên cứu khác. 

Vật liệu Phương pháp nghiên cứu, tác 
giả 

Mô đun đàn hồi 
hai chiều Es (N/m) 

Mô đun trượt hai 
chiều Gs (N/m) 

Hệ số 
Poisson 

Graphen AFEM 353 (zig) 
347 (arm) 

152 0,179 (zig) 
0,175 (arm) 

 MD, Le and Nguyen 2014 [24] 364 (zig) 
352 (arm) 

158 0,15-0,17 

 DFT & mô hình vỏ, Kudin et 
al. (2001) [20] 

345 150 0,149 

 DFT, Sahin et al. (2009) [15] 335  0,16 

 Mô hình vỏ với hàm thế 
Tersoff-Brenner, Yakobson et 
al. (1996) [18] 

360  0,19 

 Mô hình động lực học tinh thể, 
Popov et al. (2000) [19] 

1002 GPa 
(mô đun đàn hồi) 

414 GPa 
(mô đun trượt) 

0,21 

 Thí nghiệm tĩnh và cộng hưởng 
âm, siêu âm, Blakslee et al. 
(1970) [21] 

1029 GPa 
(mô đun đàn hồi) 

440 GPa 
(mô đun trượt) 

0,17 

 Tán xạ tia X không đàn hồi, 
Bosak et al. (2007)  [22] 

1092 GPa 
(mô đun đàn hồi) 

485 GPa 
(mô đun trượt) 

 

 Thực nghiệm, Lee et al. (2008) 
[23] 

340 ± 50   

BN AFEM 271 (zig) 
266 (arm) 

114 0,226 (zig) 
0,222 (arm) 

 MD, Le and Nguyen 2014 [24] 280 (zig) 
271 (arm) 

117 0,19-0,22 

 DFT & mô hình vỏ, Kudin et 
al. (2001) [20] 

271 112 0,211 

 DFT, Sahin  et al. (2009) [15] 267  0.21 

 DFT & phương trình cân bằng, 
Andrew et al. (2012) [25] 

275.8   

 Tán xạ tia X, Bosak et al. 
(2006) [26] 

776 GPa 
(mô đun đàn hồi) 

321 GPa 
(mô đun trượt) 

0,21 
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Đặc trưng đàn hồi của vật liệu BN tính bởi AFEM: mô đun đàn hồi là 271 N/m (phương 
zigzag) và 266 N/m (phương armchair); mô đun đàn hồi trượt là 114 N/m và hệ số Poisson xấp 
xỉ 0,22. Những giá trị đặc trưng đàn hồi của BN nêu trên rất phù hợp với các giá trị tương ứng 
của các nghiên cứu trước đây bởi các phương pháp khác như sử dụng tính toán DFT [15, 20, 25], 
mô phỏng MD bởi Zhang và cộng sự [27].  Với giải thiết độ dày tấm t=3,35 Å, mô đun đàn hồi 
và mô đun đàn hồi trượt của BN tính bằng AFEM rất gần với giá trị thực nghiệm được đo bởi 
Bosak và cộng sự [26]. 

3.2. Kết quả của mô hình ống 

Qua thí nghiệm kéo theo phương hướng trục của ống, giá trị mô đun đàn hồi của các ống 
vật liệu được đưa ra ở Bảng 5. 

Bảng 5. Mô đun đàn hồi hai chiều Ys (N/m) của SWCNT và ống BN đơn lớp theo đường kính ống, d.                   
Tỉ lệ chiều dài trên đường kính cố định L/d ≈ 15. 

Chỉ số 
(n, m) 

Ống SWCNT Ống BN đơn lớp 

d (Å) Ys (N/m) d (Å) Ys (N/m) 

(4,0) 3,13 300,8 3,20 227,1 

(5,0) 3,91 315,7 4,00 238,5 

(6,0) 4,70 324,9 4,80 245,5 

(7,0) 5,48 330,9 5,60 250,2 

(8,0) 6,26 335,0 6,40 253,3 

(9,0) 7,05 337,9 7,20 255,6 

(10,0) 7,83 340,1 7,99 257,3 

(15,0) 11,74 345,4 11,99 261,4 

(20,0) 15,66 347,4 15,99 263,0 

(3,3) 4,07 333,3 4,15 252,2 

(4,4) 5,42 340,1 5,54 257,4 

(5,5) 6,78 343,5 6,92 260,0 

(6,6) 8,14 345,4 8,31 261,5 

(7,7) 9,49 346,6 9,69 262,4 

(8,8) 10,85 347,4 11,08 263,1 

(9,9) 12,20 348,0 12,46 263,5 

(10,10) 13,56 348,4 13,85 263,8 

(12,12) 16,27 348,9 16,62 264,2 

Kết quả cho thấy, ở cùng một đường kính, giá trị mô đun đàn hồi của ống dạng armchair 
lớn hơn so với ống dạng zigzag. Tuy vậy cả hai giá trị đều tăng khi đường kính ống tăng và tiến 
sát giá trị của vật liệu dạng tấm tương ứng khi đường kính ống đủ lớn. 
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4. KẾT LUẬN 

Trong nghiên cứu này, AFEM được đề xuất để tính các đặc trưng đàn hồi của các vật liệu 
lưới na nô lục giác. Thí nghiệm kéo đúng tâm và thí nghiệm trượt thuần túy được mô phỏng dựa 
trên AFEM để tính toán mô đun đàn hồi, mô đun đàn hồi trượt và hệ số Poisson của tấm 
graphen, tấm BN đơn lớp. Kết quả thu được rất gần với các kết quả tính toán bằng phương pháp 
khác như DFT, MD, … Điều đó cho thấy tính đúng đắn của AFEM trong nghiên cứu này. 

Với vật liệu dạng ống, qua bài toán kéo đúng tâm theo phương hướng trục, mô đun đàn hồi 
của ống được xác định. Nó tăng khi đường kính ống tăng và tiến tới giá trị của vật liệu dạng tấm 
tương ứng khi đường kính ống đủ lớn. 

 Mặc dù trong nghiên cứu này chỉ tập trung tính toán cho các vật liệu na nô cấu trúc dạng 
lục giác, AFEM hoàn toàn có thể áp dụng cho các cấu trúc vật liệu khác. Bên cạnh đó, do ma 
trận được tính ra dưới dạng hiển nên các phần tử của AFEM đề xuất trong nghiên cứu này có thể 
được đưa vào các phần mềm phần tử hữu hạn thương mại. So với các phương pháp mô phỏng ở 
thang na nô như DFT, MD, và tính toán TB, AFEM là một phương pháp đơn giản, nhanh chóng 
tìm ra đặc trưng đàn hồi của các vật liệu cấu trúc na nô. 

Lời cảm ơn. Nghiên cứu này được tài trợ bởi Quỹ phát triển khoa học và công nghệ quốc gia 
(NAFOSTED) trong đề tài mã số: 107.02-2014.03. 
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ABSTRACT 

DERTERMINATION OF ELASTIC PROPERTIES OF NANOSHEETS AND NANOTUBES 
BY ATOMISTIC FINITE ELEMENT METHOD 

Nguyen Danh Truong*, Le Minh Quy 

School of Mechanical Engineering, Hanoi University of Science and Technology,                         
No 1 Dai Co Viet, Hanoi. 

*Email: Truong.nguyendanh@hust.edu.vn 

An atomistic finite element method (AFEM) was applied to determine elastic properties of 
graphene and boron nitride (BN) monolayer sheets. Using the same force field parameters, 
deviations between results obtained by AFEM and those by molecular dynamics simulations 
appear within 5 % for Young’s and shear moduli. By comparing simulation results with 
available data in the literature for these 2 sheets, it may be concluded that the proposed AFEM is 
a simple and fast technique to analyze accurately elastic properties of nanostructured materials. 

Keywords: Atomistic finite element method; elastic properties; nanomaterial. 

 


